Data / restraints / parameters 5176 / 0 / 248
Goodness-of-fit on F 2 1.027
Final R indices [I>2sigma(I)] R1 = 0.0208, wR2 = 0.0494 Table 2 . Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for 2. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. ________________________________________________________________________________ x y z U(eq) ________________________________________________________________________________ Ru(1) 5663 (1) 3196 (1) 995 (1) 20 (1) Cl (1) 7674 (1) 4514 (1) 1072 (1) 29 (1) C (7) 5712 (2) 842 (2) 869 (1) 27 (1) C (8) 2495 (2) 3037 (2) 649 (1) 27 (1) C (5) 3781 (2) 2389 (2) 547 (1) 24 (1) C (6) 4437 (2) 1288 (2) 942 (1) 26 (1) C (4) 4423 (2) 3004 (2) 60 (1) 26 (1) C (3) 5674 (2) 2572(2) -10 (1) 27 (1) C (1) 7726 (2) 1126 (2) 349 (1) 37 (1) C (9) 1416 (2) 2649 (2) 99 (1) 37 (1) C (10) 2112 (2) 2640 (3) 1286 (1) 43 (1) C (2) 6351 (2) 1486 (2) 402 (1) 28 (1) N (1) 5962 (1) 3290 (1) 1981 (1) 21 (1) O ( C (12) 6457 (2) 3218 (2) 3057 (1) 27 (1) C (13) 5865 (2) 4552 (2) 2902 (1) 25 (1) C (11) 6488 (1) 2472 (2) 2478 (1) 24 (1) C (17) 3115 (2) 7365 (2) 1706 (1) 22 (1) C (21) 5139 (2) 7919 (2) 2379 (1) 24 (1) C (18) 2596 (2) 8650 (2) 1907 (1) 26 (1) C (20) 4631 (2) 9220 (2) 2567 (1) 28 (1) C ( (1) 8351 (1) 8102 (1) 21 (1) Cl (1) 10933 (1) 7559 (1) 7598 (1) 31 (1) P (1) 8581 (1) 8980 (1) 7333 (1) 22 (1) P (2) 10657 (1) 7770 (1) 8889 (1) 22 (1) N (1) 8886 (4) 9200 (3) 8508 (2) 23 (1) O (1) 11228 (4) 9153 (2) 8189 (1) 23 (1) O (2) 10725 (5) 11242 (3) 8022 (2) 39 (1) C (50) 8197 (6) 7721 (4) 8093 (2) 30 (1) O (4) 7293 (5) 7361 (3) 8114 (2) 45 (1) C (1) 7073 (5) 9442 (3) 7472 (2) 23 (1) C (2) 7040 (6) 10200 (3) 7645 (2) 28 (1) C (3) 5876 (6) 10510 (4) 7770 (2) 34 (2) C (4) 4752 (6) 10076 (4) 7740 (2) 38 (2) C ( (2) 32 (1) C (9) 11686 (7) 10092 (4) 6848 (3) 42 (2) C (10) 11142 (7) 10744 (4) 6614 (3) 46 (2) C (11) 9814 (7) 10873 (4) 6591 (3) 44 (2) C (12) 9008 (6) 10364 (4) 6805 (3) 35 (2) C (13) 7917 (6) 8398 (3) 6773 (2) 26 (1) C (14) 7209 (7) 8741 (4) 6338 (3) 40 (2) C (15) 6614 (7) 8308 (5) 5928 (3) 46 (2) C (16) 6733 (7) 7531 (4) 5944 (3) 38 (2) C (17) 7428 (7) 7184 (4) 6363 (3) 40 (2) C (18) 8036 (6) 7621 (4) 6779 (3) 34 (2) C (19) 9830 (6) 8008 (4) 9449 (2) 27 (1) C (20) 9869 (7) 8757 (4) 9634 (2) 38 (2) C (21) 9170 (8) 8969 (4) 10032 (3) 44 (2) C (22) 8393 (7) 8443 (5) 10247 (3) 47 (2) C (23) 8342 (7) 7712 (5) 10065 (3) 49 (2) C (24) 9041 (6) 7497 (4) 9668 (3) 36 (2) C (25) 12399 (6) 8020 (3) 9081 (2) 28 (1) C (26) 13243 (6) 7960 (4) 8709 (3) 32 (1) C (27) 14568 (6) 8100 (4) 8833 (3) 39 (2) C (28) 15076 (7) 8306 (4) 9333 (3) 47 (2) C (29) 14256 (7) 8377 (5) 9709 (3) 52 (2) C (30) 12911 (7) 8231 (4) 9586 (2) 39 (2) C (31) 10725 (5) 6736 (3) 8937 (2) 25 (1) C (32) 11360 (7) 6403 (4) 9390 (3) 36 (2) C (33) 11363 (7) 5629 (4) 9456 (3) 42 (2) C (34) 10704 (7) 5163 (4) 9067 (3) 39 (2) C (35) 10088 (6) 5476 (4) 8619 (2) 33 (1) C (36) 10102 (6) 6268 (3) 8549 (2) 27 (1) C (37) 7806 (6) 9357 (4) 8729 (2) 28 (1) C (38) 7910 (6) 10087 (4) 8951 (2) 32 (1) C (39) 9087 (6) 10388 (3) 8859 (2) 28 (1) C (40) 9704 (5) 9838 (3) 8583 (2) 23 (1) C (41) 10944 (5) 9766 (3) 8416 (2) 24 (1) C (42) 12001 (5) 10349 (3) 8532 (2) 23 (1) C (43) 11874 (6) 11088 (4) 8334 (2) 30 (1) C (44) 10566 (8) 11992 (4) 7807 (3) 54 (2) C (45) 12907 (7) 11600 (4) 8452 (3) 37 (2) C (46) 14034 (7) 11383 (4) 8774 (3) 39 (2) C (47) 14165 (6) 10660 (4) 8972 (3) 37 (2) C (48) 13147 (6) 10139 (4) 8848 (2) 29 (1) C (54) 3834 (16) 3942 (8) 10199 (6) 128 (6) C (53) 5115 (16) 3795 (10) 10099 (10) 164 (9) C (51) 3683 (19) 3869 (11) 9317 (6) 146 (7) C (52) 4960 (20) 3557 (15) 9523 (10) 211 (12) ________________________________________________________________________________ (7) Ru(1)-N(1) 2.038 (5) Ru (1)-O(1) 2.139 (4) Ru(1)-P(2) 2.3908 (15) Ru(1)-P(1) 2.4058 (15) Ru(1)-Cl(1) 2.4185 (15) P(1)-C(1) 1.821 (6) P(1)-C (13) 1.832 (6) P(1)-C (7) 1.823 (6) P(2)-C(31) 1.824 (6) P(2)-C(19) 1.825 (6) P(2)-C (25) 1.838 (6) N(1)-C(37) 1.338 (7) N(1)-C(40) 1.398 (7) O(1)-C(41) 1.280 (7) O(2)-C(43) 1.362 (7) O(2)-C(44) 1.432(8) (14) O ( 
119.8 (7) C (11) (1) 4 (1) P (1) 16 (1) 20 (1) 29 (1) 0 (1) 2 (1) 0 (1) P (2) 17 (1) 21 (1) 27(1)
C (50) 33 (4) 22 (3) 33 (3) 4(3) -4(3) 11 (3) O (4) 27 (3) 43 (3) 62 (3) 10(2) -3(2) -4(2)
C (4) 22 (3) 62 (5) 31 ( C (19) 20 (3) 28 (3) 32 (3) 2(3) -1(2) 5 (3) C (20) 49 (4) 35 (4) 28 (3) 1 (3) 3 (3) 5 (3) C (21) 57 (5) 41 (4) 31(3) -6(3) -4(3) 16 (4) C (22) 29 (4) 70 (6) 41(4) -8(4) 8 (3) 10 (4) C (23) 28 (4) 76 (6) 46 (4) -5(4) 15(3) -13 (4) C (24) 24 (3) 38 (4) 45(4) -9(3) 2(3) -6(3)
C (25) 21 (3) 24 (3) 37 (3) 6(3) -3(3) -2 (3) C (26) 24 (3) 33 (4) 38 (3) 0(3) -2(3) -3 (3) C (27) 23 (3) 42 (4) 52 (4) 5 (3) 3(3) -2 (3) C (28) 24 (3) 56 (5) 58 (5) 10(4) -5(3) -10 (3) C (29) 36 (4) 74 (6) 41 (4) -1(4) -11(3) -18 (4) C (30) 34 (4) 50 (5) 30 (3) -1(3) -3(3) -8 (3) C (31) 17 (3) 25 (3) 35 (3) 1 (2) 6 (2) 4 (2) C (32) 39 (4) 27 (3) 38 (4) 0(3) -9(3) 3 (3) C (33) 43 (4) 35 (4) 43 (4) 8 (3) -9(3) 6 (3) C (34) 44 (4) 14 (3) 56 (4) 2(3) -3 (3) 2 (3) C (35) 27 (3) 33 (4) 39(3) -6(3) 2(3) -8 (3) C (36) 24 (3) 23 (3) 35 (3) -1(3) 1 (2) 4 (2) C (37) 18 (3) 35 (4) 31 (3) 1 (3) 6 (2) 3 (3) C (38) 22 (3) 34 (4) 39 (3) -4(3) 5 (3) 10 (3) C (39) 26 (3) 21 (3) 35 (3) 0 (3) 1 (2) 4 (3) C (40) 16 ( C (44) 57 (5) 33 (4) 68 (5) 18 (4) -5(4) 5 (4) C (45) 41 (4) 26 (4) 46(4) -2(3) 13(3) -11 (3) C (46) 29 (4) 39 (4) 52(4) -15(3) 13(3) -13 (3) C (47) 19 (3) 53 (5) 40 (4) -12(3) 2(3) -3 (3) C (48) 20 (3) 31 (4) 36(3) -6(3) 1(2) -2 (3) C (54) 134 (13) 77 (9) 154 (13) 8 (9) -53(11) -30 (9) C (53) 70 (10) 107 (12) 310 (30) 32 (15) -12 (14) 22 (9) C (51) 168 (17) 152 (16) 125 (13) 65 (12) 46 (12) 19 (13) C (52) 180 (20) 240 (30) 240 (30) 10 (20) 140 (20) 80 (20) ______________________________________________________________________________ Theta range for data collection 1.981 to 28.281°. (1) 8644 (1) 1100 (1) 32 (1) O(1) -2459(4) 8030(3) -1937 (3) 69 (1) O (2) 1228 (3) 8528 (2) 278 (2) 38 (1) O (3) 3995 (4) 6830 (3) 711 (3) 59 (1) N ( (4) 41 (1) N (2) 54 (4) 7361 (2) 1070 (3) 35 (1) C (18) -562 (6) 8665 (3) 2583 (4) 40 (1) C (16) 816 (5) 8879 (3) 2655 (4) 41 (1) C (14) 1133 (5) 9527 (3) 2076 (4) 39 (1) C (15) 56 (5) 9984 (2) 1434 (4) 37 (1) C (17) -1298 (4) 9780 (2) 1352 (4) 39 (1) C (19) -1647 (5) 9111 (3) 1941 (4) 42 (1) C ( (2) C (5) 1580 (4) 7776 (2) 124 (3) 33 (1) C (6) 2545 (5) 7677 (2) -487 (3) 34 (1) C (11) 3748 (5) 7201 (3) -202 (4) 43 (1) C (12) 5164 (8) 6315 (4) 1035 (5) 79 (2) C (10) 4610 (6) 7150 (3) -828 (4) 55 (1) C (9) 4314 (6) 7568 (3) -1725 (4) 56 (1) C (8) 3120 (6) 8041 (3) -2025 (4) 49 (1) C (7) 2264 (5) 8099(3) -1403 (4) 39 (1) C (4) 950 (5) 7115 (2) 514 (4) 37 (1) C(1) -473 (5) 6665 (3) 1352 (4) 44 (1) C (2) 80 (6) 5959 (3) 995 (4) 52 (1) C (3) 961 (6) 6234 (3) 465 (4) 47 (1) ________________________________________________________________________________ Table 3 (6) C(6)-C(11) 1.401 (6) C(6)-C (7) 1.408 (6) C(11)-C(10) 1.397 (7) C (12) (1) 36 (1) 22 (1) 39 (1) 1 (1) 11 (1) 2 (1) O (1) 70 (3) 75 (3) 58 (3) -23(2) 11(2) -4 (2) O (2) 47 (2) 24 (1) 46 (2) 0 (1) 18 (2) 2 (1) O (3) 52 (2) 75 (3) 49 (2) 13 (2) 12 (2) 27 (2) N (1) 51 (3) 45 (2) 48(3) -3 (2) 8 (2) 5 (2) C (23) 34 (3) 34 (2) 54(3) -3 (2) 11 (2) 0 (2) N (2) 43 (2) 20 (2) 44 (2) 2 (2) 12 (2) 3 (1) C (18) 62 (3) 27 (2) 37 (3) -2(2) 21(2) -1 (2) C (16) 48 (3) 36 (2) 35(3) -6(2) 7 (2) 7 (2) C (14) 40 (3) 31 (2) 47(3) -8(2) 11(2) -2 (2) C (15) 45 (3) 21 (2) 46(3) -3 (2) 15 (2) 1 (2) C (17) 40 (3) 24 (2) 54(3) -1 (2) 14 (2) 7 (2) C (19) 47 (3) 30 (2) 55 ( (1) 5397 (1) 6571 (1) 19 (1) O (1) 7318 (1) 6250 (2) 5659 (1) 24 (1) O (2) 8546 (1) 8655 (2) 5937 (2) 36 (1) N (1) 6348 (1) 3654 (2) 5506 (2) 29 (1) N (2) 6820 (1) 3212 (2) 5126 (2) 26 (1) N (3) 7246 (2) 2740 (3) 4733 (2) 38 (1) N (4) 7841 (1) 4419 (2) 7204 (2) 20 (1) C (1) 5652 (1) 6952 (2) 6162 (2) 24 (1) C (2) 6391 (2) 7600 (3) 6879 (2) 27 (1) C (3) 6832 (2) 6891 (3) 7844 (2) 32 (1) C (4) 6559 (2) 5527 (3) 8049 (2) 35 (1) C (5) 5835 (2) 4870 (3) 7345 (2) 32 (1) C (6) 5546 (2) 3417 (3) 7555 (3) 57 (1) C (7) 5386 ( C (11) 8390 (1) 4835 (2) 6742 (2) 21 (1) C (12) 9150 (2) 4099 (3) 7234 (2) 26 (1) C (13) 9048 (2) 3225 (3) 7990 (2) 28 (1) C (14) 8233 (2) 3452 (2) 7945 (2) 24 (1) C (15) 8064 (1) 5806 (2) 5909 (2) 22 (1) C (16) 8528 (1) 6327 (2) 5262 (2) 24 (1) C (17) 8711 (2) 5367 (3) 4610 (2) 32 (1) C ( (1) 18 (1) 20 (1) 20 (1) 1 (1) 9 (1) 3 (1) O (1) 25 (1) 24 (1) 28 (1) 4 (1) 15 (1) 4 (1) O (2) 48 (1) 23 (1) 44 ( N (4) 19 (1) 20 (1) 23 (1) 1 (1) 9 (1) 2 (1) C (1) 23 (1) 23 (1) 27 (1) 1 (1) 12 (1) 8 (1) C (2) 30 (1) 23 (1) 32 (1) - 5(1) 18 (1) 2 (1) C (3) 28 (1) 45 (1) 24(1) -10 (1) 10 (1) 6 (1) C (4) 36 (1) 50 (2) 25 (1) 9 (1) 18 (1) 19 (1) C (5) 34 (1) 29 (1) 46 (2) 11 (1) 30 (1) 11 (1) C (6) 61 (2) 36 (2) 100 (3) 26 (2) 60 (2) 12 (1) C (7) 19 ( C (14) 28 (1) 22 (1) 23 (1) 2(1) 9(1) 1 (1) C (15) 22 (1) 19 (1) 
